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小さなラボでの化合物バーチャルスクリーニングのコスト 
コンピュータ 自作            5台 (~20万円) 
シミュレーション・ツール           ucsf-Dock(無料）(一部有償) 
オペレーティング・システム               linux (無料) 
並列化ツール                              mpich (無料) 
化合物                      １化合物 (数千円) 
                                                              自前合成（数万円〜数千円） 
 
メンテナンス                自前 (無料) 
１００万化合物；  約３０日； 目標 Km値＝数μM 
バイオアッセイ              マルチウェル化 
 
























Dock (UCSF USA) 
標的タンパク質分子表面に存在するポケット
構造に対する相補的構造検索  
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1:Identification of novel potential antibiotics for tuberculosis by in 
silico structure-based drug screening, Izumizono et. al, 2011. 
2 : Identification of a novel chemical potentiator and inhibitors of 
UCH-L1 by in silico drug screening, Mitsui et. al, 2010. 
3,4,5: Identification of novel chemical inhibitors for ubiquitin C-
terminal hydrolase-L3 by virtual screening, Hirayama et. al, 2007. 
DB00136 Calcitriol 3A78 Vitamin D3 receptor 
DB00203 Sildenafil 2H42 cGMP-specific cyclic phosphodiesterase 
DB00220 Nelfinavir 3EKX HIV-1 protease 
DB00224 Indinavir 2R5P HIV-1 Subtype C protease 
DB00238 Nevirapine 1VRT HIV-1 Reverse transcriptase 
DB00293 Raltitrexed 1I00 Thymidylate synthase 
DB00317 Gefitinib 2ITY Epidermal growth factor receptor 
DB00328 Indomethacin 3ADS Peroxisome proliferator-activated receptor 
gamma 
DB00482 Celecoxib 3LN1 Prostaglandin G/H synthase Ⅱ 
DB00558 Zanamivir 2HTQ Neuraminidase 
DB00563 Methotrexate 1DLS Dihydrofolate reductase 
DB00619 Imatinib 2HYY Proto-oncogene tyrosine-protein kinase ABL1 
DB00625 Efavirenz 1FKQ Alpha-Lactalbumin 
DB00701 Amprenavir 3NU3 HIV-1 protease 
DB00705 Delavirdine 1KLM HIV-1 reverse transcriptase 
DB00722 Lisinopril 1O86 Angiotensin converting enzyme 
DB01072 Atazanavir 3EKY HIV protease 
DB01144 Dichlorphenamide 2POU Carbonic anhydrase Ⅱ 
DB01151 Desipramine 2QJU Neurotransmitter transporters 
DB01194 Brinzolamide 1A42 Carbonic anhydrase Ⅱ 
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FDA認可薬の結合シミュレーション 同定化合物の親和性とエネルギースコア 
予想化合物構造とシミュレーション精度の検証 
化合物結晶構造 
化
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物
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予想化合物Top 0.03%が 
実験で30~40%でヒットする精度 
創薬リードゾーン 
http://souko.ggtt.net/bunsei_chinnen/yogo/omake.html 
バーチャルスクリーニングと化学遺伝学による特異的阻害剤同定 
代謝物相補実験 
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-Chemical Geneticsの応用- 
